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 近年、地球温暖化による急激な気候の変化とそれに伴う海水面の上昇が問題視されており、温室効果ガスを
発生させない再生可能エネルギーである水素がエネルギー源として注目されている。水素を利用するために
はこれを貯蔵する必要があり、安全かつ安定に水素を貯蔵できる水素貯蔵合金の研究が進められてきた。しか
し、合金を構成する元素の比率と特性に関する研究は多いのに対し、その寄与がどの元素によるものかを評価
できていない現状がある。そこで元素選択的に局所構造解析を行えるユニークな手法である X 線吸収微細構
造(X-ray Absorption Fine Structure; XAFS)法を用いて合金の金属原子周りの局所構造を調査した。さらに解
析手法を開発し、従来の解析手法では得ることが難しかった各元素対が持つ情報を求めた。 
 実験は SPring-8の BL14B1で透過型 XAFSを用いて行った。試料は V10Ti35Cr55合金、合金の 1水素化物
及び 2 水素化物で水素吸蔵放出過程を繰り返したものである。得られたデータに対して従来の解析手法であ
る 1吸収端 fittingを用いて解析した。 
さらに解析する際のパラメータに制約を加える 
ことで合金に含まれる 3種類の金属元素から得 
ることができる吸収端を同時に fittingするこ
とを可能にした 3吸収端 fittingを行った。 
 1吸収端 fittingの結果、合金では V, Ti
周りに歪みがあることが分かった。1水
素化物では Ti周りの原子間距離が他の原
子周りの原子間距離に比べて長いことが判別さ
れた。2水素化物では各元素周りの原子間距離
が金属原子半径の長さの順になっていることが
明らかになった。3吸収端 fittingの結果、合金
では V-Cr間に歪みがあることがあることが分
かり、1吸収端 fittingでは識別できなかった
Ti, V 周りの歪みの在処を識別できた。1水素
化物では水素吸蔵放出過程の初期で Ti-Ti間の
第一近接原子間距離が比較的長く、後半で短く
なることを知ることができた。2水素化物では
Crと異種元素対の第一近接原子間距離が水素
吸蔵放出過程の 1st, 3rd, 15thで長いことが見 
出された。1水素化物及び 2水素化物でも 3吸収端
fittingにより 1吸収端では平均化されていた元素
周りの局所構造を見分けることができた。 
図 2 1水素化物の 3吸収端 fittingによる水素化 
サイクルと元素対毎の第一近接原子間距離の関係 
図 1 1水素化物の 1吸収端 fittingによる 
水素化サイクルと第一近接原子間距離の関係 
